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Изучение процессов теплового движения молекул и атомов основа статистических 
законов термодинамики. Статистические взаимодействия связаны с размещением 
структурных элементов по определенным позициям кристаллической решетки и оказывают 
влияние на конфигурационную энтропию системы. Существует прямая связь энтропии и 
вероятности нахождения атома (молекулы) в каком-либо положении. Для расчета 
термодинамической вероятности нахождения бора в той или иной позиции выбраны четыре 
варианта легирования кремния бором: 3,7·1019 см-3; 1,23·1016 см-3; 1,29·1021 см-3 ; 3,7 ·1021 см-3.  
Конфигурационная энтропия определяется уравнением Больцмана: 
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ΝΔ = = = − − −− , (1) 
 
где N – число узлов кристалла, т.е. сумма атомов Si и В, см−3; n – число атомов В, см−3;  
(N- n) – число атомов Si, см−3. 
Используя приближение Стирлинга ln x! x ln x x= −  и, преобразовав уравнение (1) с 
введением мольной доли А атомов Si и мольной доли В атомов B, получили упрощенную 
формулу конфигурационной энтропии 
 
 êî í ô B B B BS R x ln x (1 x )ln(1 x )⎡ ⎤Δ = − + − −⎣ ⎦ . (2) 
 
Известно, что по мере возрастания концентрации бора от 1,1·1015 до 6·1020 см-3 
возрастает доля этой примеси в электрически неактивной форме, т.е. происходит 
образование комплексов. Была рассчитана конфигурационная энтропия с учетом φ-
параметра комплексообразования. В данном случае φ-параметр отражает объемную долю в 
расплаве группировок атомов с преимущественно ковалентным типом связи.  
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Получена зависимость конфигурационной энтропии от степени легирования атомов 
примеси. Зависимость ΔS(xB) показана на рисунке.  
 
Рис. 1. – Зависимость конфигурационной энтропии от степени легирования 
 
Полученная величина термодинамической вероятности нахождения атомов в 
определенных местах кристаллической решетки показала, что с ростом уровня легирования 
монокристаллов Si примесью B скачкообразно растет и число способов смешения атомов. 
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